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Numerische Modellierung

Simulationscode TransPyREnd
Fur die Untersuchungen entwickelt die BGE einen Simulationscode,
welcher die Simulation der folgenden Prozesse in 1D ermoglicht:

Radioaktiver Zerfall

unabhangig von Materialeigenschaften, es stehen
geeignete Modellierungsmethoden zur Verfugung.
Advektiver Transport

abhangig von Randbedingungen, wenige Daten und
variabel uber den Betrachtungszeitraum von 1 Mio.
Jahren.

i ;Zf Diffusiver Transport mit Sorption
nd materialabhangig, Daten sind (mit Ungewissheiten)
. verfugbar und uUber den Betrachtungszeitraum von

1 Mio. Jahre relativ unveranderlich.
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i - Index einer Spezies, j — Index der anderen Spezies, 4;; — Zerfallsrate von Nuklid j zu i (s'), A — Gesamtzerfallsrate
von Nuklid i (s''), g — Darcy-Geschwindigkeit (m s'), ¢ — Porositat (-), ¢ — Konzentration (mol m-3)

Die Losung erfolgt mittels des Finiten-Differenzen-Verfahrens unter
Verwendung eines impliziten Loser erster Ordnung (Unterstutzung fur
semi-implizites Crank-Nicolson-Verfahren ist in Umsetzung)

Thorium-Zerfallsreihe

Cm- Pu- Pu- U- Th-
248 244 240 236 232
U

Zerfallsprozess nach Larue
et al, 2013 (GRS289):
Initiales Radionuklidinventar,
Zerfallsketten Th, Np, U, Ac
sowie einzelne Aktivierungs-
produkte.

Neptunium-Zerfallsreihe
Cm- Am- Np- Th-
U -233

U Zerfallsreihe

Cm- Pu- U- Th- Ra- :

Berucksichtigung nur
ess langlebiger Nuklide

Actinium-Zerfallsreihe

Cm- Am- Pu- U- Pa- Ac-
247 243 239 235 231 227

zur Optimierung des

numerischen Aufwandes.
Finale Vorgehensweise und

Abb. 3: In TransPyREnd modellierte Zerfallsketten nach Larue et al, . .

2013. Ebenfalls simulierte Aktivierungsprodukte sind hier nicht AnfOI’deI’UI’lQen Slnd In der

dargestellt. Erarbeitung

Codeentwicklung in Python; Offenlegung unter Open Source Lizenz ist
geplant.

Es erfolgen weiterhin Benchmarks mit anderen Codes
(OpenGeoSys, FEFLOW) sowie Verifikationen mit analytischen
Losungen.
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Berechnung der Transportlange

Die Transportlange stellt die Ent- g”’ 0
fernung vom Endlagerbereich dar, .- _
innerhalb welcher nach 1 Mio Jahre & AL e
99,99% der Nuklide zuriickgehalten :*° "
werden. Sie erlaubt eine Aussage Uber w | ' o i
das in der EndISiAnfV geforderte Ein- ¢ = / "= & = T\ @
schlussvermogen des Gebietes. 10+ T

100 % des nuklearen Inventars Abb. 4b: Zusammenhang Nuklidaustrag und Transportlange
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raumliche Distanz vom Endlager

d.,in — Minimaler Abstand
zwischen Endlagerrand und
Rand des Wirtsgesteins
dyq — Berechnete
Transportlange: Distanz vom
Endlagerrand, in der die
W Grenzwerte eingehalten werden

einschlusswirksamer Gebirgsbereich (ewG)

99,99 % des Inventars 0,01 % des Inventars
T =1 Mio. Jahre

Transportlange

Kennzahl fur den sicheren
Einschluss

Abb. 4a: lllustration der Transportlange, schematisch
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Parametrisierung

Bestimmung von Transportparametern

Porenwasser- : :
ieamman. r— Modellparameter sind meist
setzung diffusions- nicht direkt bekannt, sondern
koeftizient leiten sich aus anderen
feuie y——— (messbaren) Material- und
diffusions- Nuklideigenschaften ab.
koeffizient _
Temperatur Es ergeben sich Ketten von
Rechenvorschriften oder
Tortuositat .
Porositit Korrelationen, nach welchen
pro Nuklid die messbaren
| Zugingliche Grof3en Uber Zwischengrolden
eigenschaften Feesl in Modellparameter Ubersetzt
Mobilitits- werden. Am Ende entsteht ein
koeffizient Oberflachendiffu untersuchungsraum_

[ koeffizient . -
SIONSHOSTHEen spezifischer Parametersatz fiir

Lithologie alle Nuklide und Lithologien.

e Sorptions-
Permeabilitat koeffizient

Sampling

Abb. 1: Parameterwertkette, Beispiel

Effektiver basierend auf Arbeit der NAGRA. Grun:

D'ffus:'?ns' messbare Eingangsgrofen, Blau:
koeffizient ZwischengroRen, Orange: Modellparameter.

v

Erstellung von A-priori Parameter Ensembles

Parameterwerte (messbare Eingangsgrolden, Zwischengrofen und
Modellparameter) sind mit  Ungewissheiten  behaftet. Die
Ungewissheiten werden wahrend des Arbeitsablaufes nachverfolgt.
Anstelle eines konkreten Wertes wird mit Wertebereichen gearbeitet,
aus diesen werden pseudo-randomisierte (LH) Ensembles erstellt.
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sich somit aus der Varianz der
Ergebnisse berechnen. Kennzahl I

Es fallen hierbei grol3e Datenmengen
an, welche zunachst agglomeriert und
ZU Kennzahlen und  Grafiken

aufbereitet werden.

Zentral ist hierbeli wiederum die
Transportlange zur Einschatzung der
Eignung eines Gebiets bzgl. des
geforderten Einschlussvermogens [1].
Aus der Varianz der Kennzahl Iy, wird
eine zweite Kennzahl I; berechnet,

welche ein Mal} der Robustheit ist. t

Kennzahl fur Robustheit

P(I; > 1) — Antell der
Rechenlaufe fur die gilt, dass
Iy, > 1 erfullt ist

Derzeitiger Stand der Arbeiten. Methodik und Ergebnisse nicht abschliel3end.
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